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る逆ベキ斥力系のモデルでは,n>3のときは絶対零度 (T-0)では f∝ である｡温
度 を上げると,n≦ 7では融解の前にbccに相転移する｡ このモデルでは融解曲線に
沿ってLindemann比 ∂は一定値をとる｡ すなわち融解のLindemann剣 を満たしている｡
しかし,値は違 うはずだが fcc｣xc転移曲線に沿っても∂は一定である｡温度を上げ
































逆べキ斥力系 (3<n≦7)の fcc→bcc転移はT-0での次の事情と関係 している｡
静格子エネルギーは n>3で fccが低い｡ この場合はポテンシャルのスケーリング性





-p,C｡｡IPはいっも正である｡ ところが (1/2)(Cll-C12)-Pは 3<n≦7で正で







甲(r) - eXp 〔a(llr)-6(1-r)29｡r〕
の斥力ポテンシャルを考える｡ この 卯まr-1でea(1-r), r≪ 1で r-6 ,r>1では
r-6よりも Shortrangeである｡パラメタ-aは斥力のSOftnessを表わす｡ 圧縮率が常
に正であることを保証するために 甲としてはconvexなもの (甲′(r)>0)に限ると,
a>1.8である｡ この系は a≦4.3で融点極大を示すol)T-0で仮 ｡に fcc,bcc,sc,
diamondの4つの構造に限って静格子エネルギーを比べると, 1.8<a≦ 2.6 では上
記4つの間で, 2.6くa≦3･6では fcc,bcc,scの間で, 3･6<a≦6では fccとbcc




相転移を逆ベキ系の場合も含めて調べるという順序で研究を進めていこうと 考 えて い
る ｡
この研究会では a-3.3の場合について第 1段階の結果の一部を,すなわち fcc,bcc,






@ @ @ @ @
fcclく- bcclく-- SC く→ fcc甘く一一 bccI←→ fccⅢ





① fccIを圧縮すると (1/2)(Cll-C12)-P が V-2･26で 0となって不安定とな
る｡ フォノンでみても最初に振動数が Oとなるのはブ リルアン域中心の 〔110〕方向の
Tlモー ドである｡ bccJを膨脹させていくと V-3･18でやはり (1/2)(Cll-C12)-
Pが o となる｡
④ bcclを圧縮するとⅤ-1.52でC｡｡-Pが oとなる｡フォノンでみても〔100〕
方向の横波と〔110〕方向のT2 モー ドがブリルアン域中心で最初に0となる｡ scを
膨脹 させると V -1･43でC44-Pが oとなるo フォノンでも上と同様であるo
④ scを圧縮するとC｡｡-Pが Ⅴ-1･00で 0となる ｡ フォノンでみても〔100〕方向
の横波と〔110〕方向のT2モー ドがブリルアン域中心で最初に 0となる｡ fccl を膨
脹 させると Ⅴ-0･91でC｡｡-Pが oとなる｡ フォノンでも上 と同様である｡
④ fcclを圧縮 しても弾性定数やフォノン振動数は 0とはならないが, (1/2)(C1.
-C12)-P のふるまいに異常がみられる(単調でない )o bcclを膨脹させるとⅤ-0･62
で (1/2)(Cll-C12)-P が oとなる｡フォノンではTlモー ドが域中心で最初に 0 と
なる ｡
④ bccIを圧縮すると弾性定数もフォノン振動数も0とはならないが, (1/2)(Cll
-C12ト p はやはり異常性がある｡ fccⅢを膨脹 させたときも同様であるo
こうして, fccく- bccでは (1/2)(Cl1-C12ト pが 0となるか,その異常なふ
るまいを伴ってお り, bcc十一 SC,fcc←- scではC｡｡-p -0を伴っていることがわ
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理論である｡ 解 くべき方程式は分子場的考察からのちにBroutが出した方塩式 2)と全く
同じ型である｡一万,2体分布関数に対 してKM と同じ仮定のもとで論じたKirkwood
の液体不安定性 (KirkwoodInstability)の議論 3)は間違っている.4)これは取 ｡扱い方
が間違っているということであって,Kirkwoodの議論では液体不安定の存否,相転移
の存否にっいては何も結論されない ｡ そうするとKM の理論が融解の分子場的理論なの
かという疑問が当然に起る｡ KM は具体的にはアルゴンにっいて計算しているが,熱力
学的量を算出してくる途中の取扱いで納得いきかねるような点も多い｡さいわいKM理
論は剛体球系にも使え,剛体球系の状態方程式,動径分布関数,相転移等は計算機実験
等によって現在ではかなり正確にわかっている｡そこで剛体球系についてKM理論を検
討 してみよう｡
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